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Аннотация. В процессе моделирования многослойных полупроводниковых наноструктур существенную 
роль играет быстрое получение точных значений характеристик рассматриваемой структуры. Одной из та-
ких характеристик является значение энергии взаимодействия атомов внутри структуры. Значение энергии 
важно для получения и других величин, таких как объемный модуль упругости структуры, модуль сдвига и 
др. В работе рассматриваются способ получения энергии взаимодействия двух атомов, основанный на ме-
тодах машинного обучения. Модель, построенная на основе машиннообучаемого потенциала GAP (Gaussian 
Approximation Potential), обучается на заранее подготовленной выборке и позволяет предсказать значения 
энергии пар атомов для тестовых данных. В качестве признаков использовались значения координат взаи-
модействующих атомов, расстояние между атомами, значение постоянной решетки структуры, указание на 
тип взаимодействующих атомов, а также значение, описывающее окружение атомов.  Вычислительный экс-
перимент проводился с участием однокомпонентных соединений, таких как Si, Ge и С. Оценивались скорость 
получения энергии взаимодействующих атомов, а также точность полученного значения. Характеристики 
скорости и точности сравнивались со значениями, полученными с помощью многочастичного потенциала 
межатомного взаимодействия — потенциала Терсоффа. 
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Пусть	 X	 =	 (x1,	 x2,	 …,	 xn)T ∈	n×D	—	 при-










Рис. 1. Операций симметрии базисных атомов: 
а — элементарная ячейка из 18 атомов Si; б — размноженная ячейка из 64 атомов Si; в — размноженная ячейка из 280 ато-
мов Si 
Fig. 1. Operations of symmetry of basic atoms: 
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Рис. 3. Предсказанные значения 
энергии (ypred) и верные значения 
энергии (ytrue) взаимодействия 
пар атомов для структур Si, Ge 
и С
Fig. 3. Predicted values of energy (ypred) 
and correct values of energy (ytrue) 
of interaction of pairs of atoms for 
structures of Si, Ge and C












зывать	 значения	 энергии	E	 взаимодействия	пар	
Рис. 4. Предсказанные значения энергии (ypred) и верные значения энергии (ytrue) взаимодействия пар атомов структур: 
а — Si; б — C; в — Ge
Fig. 4. Predicted values of energy (ypred) and correct values of energy (ytrue) of interaction of pairs of atoms of structures: 
(a) Si; (б) C; (в) Ge






































Рис. 5. Зависимость скорости расчета энергии от количества 
атомов в системе
Fig. 5. Dependence of the rate of energy calculation on the 
number of atoms in the system
3.	 Bartók-Pįrtay	A.	The	Gaussian	Approximation	Potential:	















machine	 learning	//	Phys.	Rev.	Lett.	 2012.	V.	108,	N	5.	P.	 058301.	
DOI:	10.1103/PhysRevLett.108.058301
8.	 Faber	F.,	Lindmaa	A.,	von	Lilienfeld	O.	A.,	Armiento	R.	





























16.	 Behler	 J.,	 Parrinello	M.	Generalized	 neural-network	
representation	 of	 high-dimensional	 potential-energy	 surfac-





Работа выполнена при поддержке РФФИ проект № 19-29-03051 мк. 
При проведении расчетов использовался вычислительный кластер 
ФИЦ ИУ РАН.
Статья поступила в редакцию 14 декабря 2020 г.
316	 Известия	вузов.	Материалы	электронной	техники.	2020.	Т.	23,	№	4					ISSN	1609-3577
Machine-learning based interatomic potential for studying  
of crystal structures properties
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Abstract. In the process of modeling multilayer semiconductor nanostructures, it is important to quickly obtain accurate 
values the characteristics of the structure under consideration. One of these characteristics is the value of the interaction 
energy of atoms within the structure. The energy value is also important for obtaining other quantities, such as bulk modulus 
of the structure, shear modulus etc. The paper considers a machine learning based method for obtaining the interaction 
energy of two atoms. A model built on the basis of the Gaussian Approximation Potential (GAP) is trained on a previously 
prepared sample and allows predicting the energy values of atom pairs for test data. The values of the coordinates of the 
interacting atoms, the distance between the atoms, the value of the lattice constant of the structure, an indication of the type 
of interacting atoms, and also the value describing the environment of the atoms were used as features. The coordinates 
of the atoms, the distance between the atoms, the lattice constant of the structure, an indication of the type of interacting 
atoms, the value describing the environment of the atoms were used as features. The computational experiment was car-
ried out with structures of Si, Ge and C. There were estimated the rate of obtaining the energy of interacting atoms and the 
accuracy of the obtained value. The characteristics of speed and accuracy were compared with the characteristics that 
were achieved using the many-particle interatomic potential — the Tersoff potential.
Keywords: crystal structures, potential energy of structure, Tersoff potential, machine learning potential, Gaussian Ap-
proximation Potential, Gaussian Process Regression, machine learning
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